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密度,p,Sは原子 rs間の 7T結合次数を意味し,arとP,Sはそれぞれ原子 rのクーロン積分と
原子 rs間の共鳴積分を表わす｡
いま仮 りに,図 1のαに示 したような,骨格原子





αi→ αt+ ∂αt, (2)
によって表わされる｡このとき,式 1で与えられる



















































































参照化合物の電荷分布 を見ると,7r電荷の最も集中しているのが 1位で以下2位,8位, 6位,
7位と小さくなる｡したがって, 1位に-テロ原子を導入することによって,系は最 も安定化
されることが予測される｡事実,インデニル ･アニオン骨格の1位に-テロ原子が導入され た
インドー ル等は前世紀から安定な化合物 として知られていたのである｡ トポロジカル電荷安定
化則から,その次に安定化が期待されるのは2位にヘテロ原子を導入 した化合物であるが,こ
の場合の安定化の程度は1位に-テロ原子を導入した場合に比べて小さいので,系は熱力学的




















ば,ここで用いたHiユckel分子軌道法など)すべ て の 原子上で等しいことが知られている｡そ
のため, トポロジカル電荷安定化則ではキノリン と イ ソ キ ノ リ ン の 熱力学的な安定性の順序づ
げをすることができないのである｡
この限界を克服する方法としては,2つの方向 が 考 え ら れ る ｡ ま ず 第 1 の 方 向 は G imarcや





































インデニル ･アニオンの1位にNHの入ったイン ドー ルは安定で,2位にNHの入ったイソイ
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にも目を通しておかれるとよいだろう｡
付記 :このセミナー ･ノー トは, 1988年4月から1988年9月にかけて行われた一連のセミ
ナーの記録の一部に,若干手 を加えたものである｡
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